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を適切に表現する TIP3P 力場を組み合わせて使用した。NPT アンサンブルで数種の系の温度に対して





計算で得た Tgは、フルクトース濃度が95	 wt%,	 60	 wt%の場合、それぞれ-5.0℃,	 -88.0℃であった。
また、303K の計算結果からフルクトース分子１個当たりの水素結合数を求めた（表１）。なお、どち
らの濃度でも243K-303K の範囲で水素結合数を求めたが、温度によらずほぼ一定であった。水素結合
数が多い方が Tg が高い傾向があると期待されるが、95	 wt%の場合よりも 60	 wt%の方が多く、含水率
上昇に伴う Tgの低下は水素結合数では説明できない。一方、糖同士間水素結合の寿命は95	 wt%,60	 wt%
でそれぞれ 6.6	 ps,	 3.1	 ps、糖-水間水素結合
の寿命はそれぞれ 2.7	 ps,	 2.4	 ps となり、糖
同士間水素結合の方が寿命が長い。以上より、




	 95	 wt%	 60	 wt%	 
糖同士間	 3.69	 	 0.71	 
糖分子内	 0.16	 	 0.02	 
糖-水間	 1.66	 11.09	 
総結合数	 5.51	 11.82	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